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das ZusammenwHi der flussigkristallinen Mischungf^mit den einzelnen 
Bauteilen der Anzeigevorrichtung bzw. der Zellen (z. B. der Orientierungsschicht) 
Ruckschliisse auf die Qualitat auch der flussigkristallinen Mischungen zulaBt. 

Es wurde nun gefunden, dafi Isoxazol-derivate der Formel (I) schon in geringen 
Zumischmengen die Eigenschaften von Fliissigkristallmischungen, insbesondere 
chiral-smektischen Mischungen, gunstig beeinflussen, z. B. hinsichtlich der 
dielektrischen Anisotropic und/oder des Schmelzpunktes, aber auch hinsichtlich 
des Schaltverhaltens, den Werten des Tiltwinkels bzw. dessen 
Temperaturabhangigkeit. 

Gegenstand der Erfindung sind daher Isoxazol-Derivate der Formel (I), 

R i _ X - (A'-M 1 ). - ( A 2 -M 2 ) b - A 3 -Y - T - Z - R 2 (I) 

wobei die Symbole und Indizes folgende Bedeutungen haben: 

T ist ungerichtet 

Isoxazol-3,5-diyl 



R 1 

Wasserstoff oder ein geradkettiger oder verzweigter Ci- 2 o-Alkyl- oder 
C 2 . 20 -Alkenylrest (mit oder ohne asymmetrische C-Atome), wobei 

a) eine oder zwei nicht terminale CH 2 -Gruppen unabhangig 
voneinander durch -O- oder -C(=0)- ersetzt sein konnen mit der 
MaBgabe, daB zwei benachbarte CH 2 -Gruppen nicht gleich ersetzt 
sein konnen und/oder 

b) eine CH 2 -Gruppe durch -OC- ersetzt sein kann und/oder 
- c ) eine CH 2 -Gruppe durch -Si(CH 3 ) 2 -, Cyclopropan- 1 ,2-diyl, 

Cyclobutan- 1 ,3-diyl, Cyclopentan- 1 ,4-diyl, Bicyclo[ 1 .1.1 Jpentan- 
1,3-diyl oder Cyclohexan-l,4-diyl ersetzt sein kann und/oder 



d) 

e) 
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X: 
Y: 
Z: 
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"n Oder mehrere H-Atome durch F u^oder CN ersetzt sein 
konnen; 

im Falle ernes verzwe lg ten Alkylrestes mit asymmetnschen C- 

Atomen die asymmetnschen C-Atome entweder 

-CH 3 , -OCH 3 , -CF„ F, CN und/oder CI als Substituenten aufweisen 

oder 

in einen 3- bis 7-gUedngen Ring emgebaut sind, worin auch erne 
oder zwei nieht benaehbarte CH 2 -Gruppen durch -O- und erne zu 
dl esen rucht benaehbarte CH 2 -Gru PP e durch -OC(=0> ersetzt sein 
konnen; 

Wasserstoff oder em geradkettiger oder verzwe.gter Alkylrest (mit 
oder ohne asymmetrische C-Atome) mit 1 bis 20 C-Atomen, wobe, 
cine nicht terminale CH.Gruppe durch -O- oder -OC(=0)- oder 
-C(=0)0-ersetzt sein kann und/oder ein oder mehrere H-Atome 
durch F ersetzt sein konnen mit den MaBgaben, 

a) daB die dem Isoxazol nachste -CH 2 -Gruppe dann nicht durch -O- 
ersetzt sein kann, wenn Z -O- ist 

b) R 2 nur dann Wasserstoff sein kann, wenn Z eine Einfachbindung 
ist. 

■ r ^- a „ n nr.=OV -C(=0)0-oder-OC(=0)0- 
eine Einfachbindung, -O-, , > 

-OC(=0)- , -OCH2-, -CH2CH2- 

eine Einfachbindung oder -O- 
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a 1 a 2 A 3 sind unabhangig voneinander 
' Phenylen-M-diy., gegebenenfaUs ein- oder zweifach subsutuier, durch CN 
oder F, Phe,ylen-U-diyl, gegebenenfaUs ein- oder zweifach substthner, 
- durch CN Oder F, Cyclohexan-M-dtyl, »obei ein oder r«ei H-Afonre 
durch CN und-oder CH3 und/oder F ersetzt se,n konnen, ,-Cyclohexen- 
, 4-diyl wobei em H-Atom durch F ersetzt sein kann, 1-Alkyl-l- 
ri ,acyclohexan-l,4-diyl, Pyridin-2,5-diyl, gegebenenfaUs etnfach 
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substituiert OTffch F, Pyrimidin-2,5-diyl, gegebenenMs einfach substituiert 
durch F, Thiophen-2,5-diyl; 

M 1 , M j sind unabhangig voneinander ungerichtet 

-OC(=0)-, -OCH 2 -, -CH 2 CH 2 -, -OC(=0)CH 2 CH 2 -, -OCH 2 CH 2 CH 2 -, 
-C=C-, -CH 2 CH 2 CH 2 CH 2 - oder eine Einfachbindung; 

a, b sind unabhangig voneinander gleich 0 oder 1 . 

"terminal" bedeutet z.B. in R 1 die an X oder an H anknupfenden CH 2 -Gruppen. 
"ungerichtet" bedeutet die Moglichkeit eines spiegelverkehrten Einbaus der 
Gruppe. 

Bevorzugt sind die folgenden Verbindungen der Formeln (1-1) bis (1-15) 




(1-1) 



F 





(1-2) 
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(1-9) 

F 




(1-10) 



8 1999DE317 




(1-15) 

in denen bedeuten: 

R 3 Wasserstoff oder ein geradkettiger oder verzweigter Alkylrest (mit oder ohne 
asymmetrische C-Atome) mit 1 bis 16 C-Atomen, worin auch eine nicht terminate 
CH 2 -Gruppe durch -O- oder ungerichtet -OC(=0)- ersetzt sein kann und worin ein 
oder mehrere H-Atome durch F ersetzt sein konnen; 

R 4 Wasserstoff oder ein geradkettiger oder verzweigter Alkyl- oder Alkyloxyrest 
(mit oder ohne asymmetrische C-Atome) mit 1 bis 16 C-Atomen, 

Besonders bevorzugt sind die Verbindungen der Formel (I), insbesondere (1-1) bis 
(1-16), in denen R 3 einen geradkettigen Alkylrest mit 2 bis 16 C-Atomen und R 4 
einen geradkettigen Alkyl- oder Alkyloxyrest mit 1 bis 16 C-Atomen bedeuten. 

Ebenfalls besonders bevorzugt sind die Verbindungen der Formel (I), 
insbesondere (1-1) bis (1-16), in denen R 3 einen geradkettigen Alkyloxyrest mit 2 
bis 12 C-Atomen und R 4 einen geradkettigen Alkyl- oder Alkyloxyrest mit 1 bis 
12 C-Atomen bedeuten. 

Unter den Verbindungen der Formel (I), die als optisch aktive Komponenten 
(Dotierstoff) Einsatz in Flussigkristallmischungen finden sollen, sind diejenigen 
bevorzugt, bei denen die Alkylgruppe die asymmetrischen C-Atome enthalt in 
Form mindestens einer der Gruppierungen 

a) -C*H(CH 3 )C m H 2m+1 , wobei m Werte von 2 bis 8 aufweist 

b) -OC*H(CH 3 )C m H 2m+ i , wobei m Werte von 2 bis 8 aufweist 

c) -OC*H(CH 3 )C0 2 C m H 2m+ i , wobei m Werte von 1 bis 10 aufweist 
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d) 

e) 
f) 
g) 
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Weiterhin Gegenstand der Erfindung sind Flussigkristallmischungen, 
vorzugsweise smektische und nematische, besonders bevorzugt ferroelektrische 
(chiral smektische) Flussigkristallmischungen, enthaltend eine oder mehrere 
Verbindungen der Formel (I). 

Die erfindungsgemaBen Flussigkristallmischungen enthalten im allgemeinen 2 bis 
35, vorzugsweise 2 bis 25, besonders bevorzugt 2 bis 20 Komponenten. 

Sie enthalten im allgemeinen 0,01 bis 80 Gew.-%, vorzugsweise 0,1 bis 
60 Gew.-%, besonders bevorzugt 0,1 bis 30 Gew.-%, an einer oder mehreren, 
vorzugsweise 1 bis 10, besonders bevorzugt 1 bis 5, ganz besonders bevorzugt 1 
bis 3, der erfindungsgemaBen Verbindungen der Formel (I). 

Weitere Komponenten von Flussigkristallmischungen, die erfindungsgemaBe 
Verbindungen der Formel (I) enthalten, werden vorzugsweise ausgewahlt aus den 
bekannten Verbindungen mit smektischen und/oder nematischen und/oder 
cholesterischen Phasen. In diesem Sinne geeignete weitere 
Mischungskomponenten sind insbesondere in der internationalen 
Patentanmeldung PCT/EP 96/03154 sowie DE-A 197 48 432 aufgefuhrt, auf die 
hiermit ausdrucklich Bezug genommen wird. 

Die erfindungsgemaBen Mischungen wiederum konnen Anwendung finden in 
elektrooptischen oder vollstandig optischen Elementen, z. B. Anzeigeelementen, 
Schaltelementen, Lichtmodulatoren, Elementen zur Bildbearbeitung und/oder 
Signal verarbeitung oder allgemein im Bereich der nichtlinearen Optik. 

Ein weiterer Gegenstand der Erfindung ist daher eine Schalt- und/oder 
Anzeigevorrichtung, vorzugsweise eine smektische, enthaltend eine 
Flussigkristallmischung, die eine oder mehrere Verbindungen der Formel (I) 
enthalt. 
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Beispiel 2 

(3-Propyloxy-isoxazol-5-yl)methyl-[4-(5-undecyl-pyrimidin-2-yl)phenyl]ether 

Zu einer abreagierten Mischung aquimolarer Mengen Diethylazodicarboxylat und 
Triphenylphosphan in THF werden aquimolare Mengen 4 - (5-Undecyl- 
pyrimidin-2-yDphenol und S-Propyloxy-isoxazol-S-yl-methanol (hergestellt durch 
LiAlH4-Reduktion von 3-Propyloxy-isoxazol-5-carbonsauremeth y lester) gegeben. 
Nach 24 h bei Raumtemperatur wird im Vakuum zur Trockne gebracht. Nach 
chromatografischer Reinung (Kieselgel, Dichlormethan) und Umkristallisation 
kann die Zielverbindung erhalten werden. 



Analog konnen die Verbindungen (1-13) bis (1-15) erhalten 



13 



1999DE317 




• 



Patentanspriiche 



1 . Isoxazol-Derivate der Formel (I), 



R < _ X - (A'-M 1 ), - (A 2 -M 2 ) b - A 3 -Y - T - Z - R 2 



wobei die Symbole und Indizes folgende Bedeutungen haben: 

T ist ungerichtet 

Isoxazol-3,5-diyl 

R 1 

Wasserstoff Oder ein geradkettiger oder verzweigter Ci- 20 -Alkyl- oder 
C 2 . 20 -Alkenylrest (mit oder ohne asymmetrische C-Atome), wobei 

a) eine oder zwei nicht terminate CH 2 -Gruppen unabhangig 
voneinander durch -O- oder -C(=0)- ersetzt sein konnen mit der 
MaBgabe, daB zwei benachbarte CH 2 -Gruppen nicht gleich ersetzt 
sein konnen und/oder 

b) eine CH 2 -Gruppe durch -OC- ersetzt sein kann und/oder 

c) eine CH 2 -Gruppe durch -Si(CH 3 ) 2 -, Cyclopropan-l,2-diyl, 
Cyclobutan-l,3-diyl Cyclopentan-l,4-diyl, Bicyclo[l.l .l]pentan- 
1,3-diyl oder Cyclohexan-l,4-diyl ersetzt sein kann und/oder 

d) ein oder mehrere H-Atome durch F und/oder CN ersetzt sein 
konnen; 

e) im Falle eines verzweigten Alkylrestes mit asymmetrischen C- 
Atomen die asymmetrischen C-Atome -CH 3 , -OCH3, -CF 3 , F, CN 
und/oder CI als Substituenten aufweisen oder 

in einen 3- bis 7-gliedrigen Ring eingebaut sind, worin auch eine 
oder zwei nicht benachbarte CH 2 -Gruppen durch -O- und eine zu 
diesen nicht benachbarte CH 2 -Gruppe durch -OC(=Q)- ersetzt sein 



konnen; 
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r 2 Wasserstoff oder ein geradkettiger oder verzweigter Alkylrest (mit 

oder ohne asymmetrische C-Atome) mit 1 bis 20 C-Atomen, wobei 
eine nicht terminate CH 2 -Gruppe durch -O- oder -OC(O)- oder 
-C(=0)0ersetzt sein kann und/oder ein oder mehrere H-Atome 
durch F ersetzt sein konnen mit den MaBgaben, 

a) daB die dem Isoxazol nachste -CH 2 -Gruppe dann nicht durch -O- 
ersetzt sein kann, wenn Z -O- ist 

b) R 2 nur dann Wasserstoff sein kann, wenn Z eine Einfachbindung 
ist. 



X : eine Einfachbindung, -O-, OC(=0)-, -C(=0)0- oder -OC(=0)0- 

Y: -OC(=0)- , -OCH2-, -CH2CH2- 

Z: eine Einfachbindung oder -O- 

A 1 , A 2 , A 3 sind unabhangig voneinander 

Phenylen-l,4-diyl, gegebenenfalls ein- oder zweifach substituiert durch CN 
oder F, Phenylen-l,3-diyl, gegebenenfalls ein- oder zweifach substituiert 
durch CN oder F, Cyclohexan-l,4-diyl, wobei ein oder zwei H-Atome 
durch CN und/oder CH 3 und/oder F ersetzt sein konnen, 1-Cyclohexen- 
1,4-diyl wobei ein H-Atom durch F ersetzt sein kann, 1-Alkyl-l- 
silacyclohexan-l,4-diyl, Pyridin-2,5-diyl, gegebenenfalls einfach 
substituiert durch F, Pyrimidin-2,5-diyl, gegebenenfalls einfach substituiert 
durch F, Thiophen-2,5-diyl; 

M 1 , M 2 sind unabhangig voneinander ungerichtet 

-OC(=0)-, -OCH 2 -, -CH 2 CH 2 -, -OC(=0)CH 2 CH 2 -, -OCH 2 CH 2 CH 2 -, 
• -C=C-, -CH 2 CH 2 CH 2 CH 2 - oder eine Einfachbindung; 



a, b sind unabhangig voneinander gleich 0 oder 1 . 
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2. Flussigk^^llmischung enthaltend mindestens e^^V r erbindung der Formel (I) 
nach Anspruch 1 . 

3. Flussigkristallmischung nach Anspruch 2, dadurch gekennzeichnet, daB sie 
5 ferroelektrisch (chiral smektisch) ist. 

4. Flussigkristallmischung nach Anspruch 2, dadurch gekennzeichnet, daB sie 
nematisch ist. 

10 5. Flussigkristallmischung nach einem der Anspruche 2 bis 4, dadurch 
gekennzeichnet, daB sie 0,01 bis 80 Gew.-% an einer oder mehreren 
Verbindungen der Formel (I) enthalt, 

6. Ferroelektrische Schalt- und/oder Anzeigevorrichtung, enthaltend eine 
15 ferroelektrische Flussigkristallmischung gemaB Anspruch 5. 

7. Ferroelektrische Schalt- und/oder Anzeigevorrichtung gemaB Anspruch 6, 
dadurch gekennzeichnet, daB sie Aktivmatrixelemente enthalt und die 
Flussigkristallschicht eine monostabile Monodomane ausbildet. 



Zusammenfassung 
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Isoxazol-Derivate der Formel (I), 

R 1 -X- (A ! -M l ) t - (A 2 -M 2 ) b - A 3 -Y - T ~ Z - R 2 (J) 
wobei beispielsweise 
T ungerichtet Isoxazol-3,5-diyl ist, 
R 1 und R 2 Wasserstoff sind, 

X : eine Einfachbindung, -O-, OC(=0)-, -C(=0)0- oder -OC(=0)0- 

ist, 

Y: -OC(=0)- , -OCH2-, -CH 2 CH 2 - ist, 

Z: eine Einfachbindung oder -O- ist, 

A 1 , A 2 , A 3 unabhangig voneinander Phenylen-l,4-diyl sind, 

M 1 , M 2 unabhangig voneinander ungerichtet 

-OC(=0)-, -OCH2-, -CH 2 CH 2 -, -OC(=0)CH 2 CH 2 -, -OCH 2 CH 2 CH 2 -, 
_C=C-, -CH 2 CH 2 CH 2 CH 2 - oder eine Einfachbindung sind, 



a, b unabhangig voneinander gleich 0 oder 1 sind, 
werden in FLC-Mischungen eingesetzt. 



